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Agua, gases e outros complexos podem produzir im-
portantes reages quimicas nas superficies, por exemplo, de
oxidos, metais e ligas. O modo como essas substancias
interagem, bem como as consequentes alteragdes superfi-
ciais, ttm interesse para diversas areas interdisciplinares.
Assim, a meta do cientista que se dedica ao estudo
interdisciplinar da fisica, quimica, biologia e engenharia de
moléculas e superficies é desenvolver uma compreensao ca-
paz de prever e entender vérias propriedades dessa interagao,
para obter controle sobre numerosos fendbmenos de impor-
tancia tecnoldgica, como monitoramento e controle de polui-
¢do ambiental; corrosdo de superficies metélicas; estabilidade
das interfaces em materiais usados para armazenar combus-
tiveis; destruicdo pela acdo da luz de materiais que causam
poluicdo de &guas; eliminacdo de perigosos po-
luentes atmosféricos, industriais e organicos.
A partir da década de 1990, com o avan-
¢o das técnicas computacionais, 0s mo-
delos tedricos comecaram a ser usados
para melhorar nossa compreensdo das
superficies e de fenébmenos que envol-
vem seu estudo. A comunicacdo de
dados através de redes de computado-
res também permitiu a modernizacéo do
funcionamento de varios grupos de pes-
quisa no mundo. Para desenvolver pesqui-
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sas em niveis internacionais, 0 Grupo de Moléculas e Superfi-
cies do CBPF utiliza computadores potentes e velozes — as
chamadas esta¢fes de trabalho — e programas de ponta.

Neste artigo, o leitor vai conhecer algumas das areas em
que 0 nosso grupo tem desenvolvido suas pesquisas e dado
contribuicBes (ver ‘Grupo faz parte de programa de excelén-
cia"). Comegaremos pelos inumeraveis compostos formados
pelo elemento quimico carbono, passando por plasticos que
conduzem eletricidade e moléculas que carregam informagéo
no cérebro, para chegar a um dos produtos mais importan-
tes para a inddstria quimica de hoje, os catalisadores.

ALCOOL E BOLAS DE CARBONO. A quimica organica destaca-se
pelo nimero e pela complexidade das substancias que o
elemento carbono pode formar. Conhecem-se hoje

cerca de 7 milhdes desse compostos, contra
aproximadamente 100 mil de todos os ou-
tros elementos. Assim, esse ramo da quimi-
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Carbono OxigEnio

Hidrog&Enio

ca € visto hoje mais como a quimica dos compostos de car-
bono, excluindo-se s6 compostos mais simples, como o gas
diéxido de carbono e os carbonatos (marmore, calcério etc.).

Na natureza, o elemento carbono existe como grafite e
diamante. Mas em 1985 cientistas descobriram uma terceira
forma de carbono. Nela, os &tomos se ligam em anéis, que
formam vérias moléculas curvas. O tipo mais comum dessas
moléculas, com 60 atomos de carbono, foi apelidada
buckybola, para a qual estdo sendo descobertas vérias apli-
cagoes (figura 1).

Entre 0os compostos organicos, talvez o alcool seja um dos
mais populares e também um daqueles com maior nimero
de aplicacBes industriais. Suas moléculas se caracterizam por
ter pelo menos um grupo de hidroxila (um &tomo de oxigénio
ligado a outro de hidrogénio) diretamente unido a uma ca-
deia ou a um anel de atomos de carbono.
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Figura 2. Representacéo da molécula de etanol, com um grupo hidroxila (um atomo
de hidrogénio e um oxigénio) ligados a uma curta cadeia de dois a&tomos de carbono e cinco
de hidrogénio. O etanol é o alcool presente em bebidas como vinho, cerveja e aguardentes.

Usualmente, pensamos no alcool apenas como um ingre-
diente do vinho, da cerveja e das aguardentes. No entanto, o
chamado etanol é apenas um dos tipos de alcoois. Nele, o
grupo hidroxila € unido a uma curta cadeia de dois atomos
de carbono e cinco de hidrogénio (figura 2). Outros tipos de
alcodis sdo usados para produzir solventes, detergentes, per-
fumes, vernizes e anticongelantes.

PLASTICOS E NEURONIOS. Na quimica, usa-se a denomina-
cdo polimero para indicar uma molécula organica gigante,
formada pela unido de varias moléculas menores e idénticas
chamadas mondémeros. A seda, a 1& de carneiro e nossos
cabelos sdo exemplos de polimeros.

Sempre aprendemos que os plasticos, o tipo de polimero
artificial mais importante, ndo conduzem eletricidade (figura 3).
Mas, sob certas circunstancias — quando dopados com outras
substancias —, esses materiais podem se comportar como um
metal. Essa descoberta foi tdo importante que deu a trés cien-
tistas o prémio Nobel de quimica em 2000.

Costumamos falar sobre a ‘revolu¢do’ da Internet devido
a centenas de milhdes de usudrios que se comunicam entre
si ocasionalmente. Porém, isso ndo é nada comparado aos

GRUPQ FAZ PARTE DE PROGRAMA DE EXCELENCIA

Nesta Gltimas duas décadas, o Gru-
po Moléculas e Superficies vem tra-
balhando intensamente para man-
ter sua alta produtividade cientifica,
considerada de nivel internacional.
Além de numerosos artigos publi-
cados em revistas internacionais de
prestigio, o grupo tem recebido
com freqliéncia convites para tra-
balhos de revisdo, comunicagdes,
palestras e participacdes em impor-
tantes congressos multidisciplinares
nacionais e internacionais.

Na década de 1990, coordenamos o
convénio de cooperacao internacional
Conselho Nacional de Desenvol-
vimento Cientifico e Tecnolégico
(CNPQ)/CBPF — National Science
Foundation (Estados Unidos) e aca-
bamos de publicar um capitulo em

um livro sobre a interagdo de moléculas
com superficies.

Fazemos parte do grupo de exce-
Iéncia Pronex 97 (ndcleos de materiais
ceramicos para aplicacdes em eletro-
nica) e somos colaboradores externos
do grupo de exceléncia Pronex 96 (mo-
delagem e simulagdo molecular de pro-
priedades fisico-quimicas). Alem disso,
somos membros colaboradores do
Centro Multidisciplinar para o Desen-
volvimento de Materiais Ceramicos, um
dos dez centros de exceléncia da Fun-
dacdo de Amparo a Pesquisa do Esta-
do de Sdo Paulo.

Temos orientado e co-orientado tra-
balhos de iniciacéo cientifica, mestrado,
doutorado, assim como trabalhos de
pesquisa de recém-doutores bolsistas do
CNPq e da Fundagéo Carlos Chagas Fi-

Iho de Amparo & Pesquisa do Estado
do Rio de Janeiro (Faperj) que parti-
cipam na elaboracdo de livros e tra-
balhos de revisdo internacional.

Temos publicagbes recentes com
pesquisadores da area de fisica, quimi-
ca, biologia e engenharia de varios ins-
titutos e estados brasileiros, incluindo
centros de exceléncia e centros emer-
gentes (UFSC, UFRJ, IME, UFMG, UFPE,
UFF, UNB, UFBA, UFRGS, UEPG, Unicamp,
UEG, UENF, USP, UFES, UEP, Tecnorte),
além de publicagdes com pesquisado-
res de instituicGes internacionais.

Nossa captacdo de recursos vem
da Faperj, do CNPq e do Pronex, bem
como da Coordenacdo de Apoio a
Pessoal de Ensino Superior (Capes)
e da Financiadora de Estudos e Pro-
jetos (Finep).
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Figura 3. O pléstico é o polimero artificial de maior aplicagéo.

Sua molécula gigante é formada pela repeticdo de unidades menores, 0s monémeros.
Em geral, plasticos sdo maus condutores de eletricidade, mas, quando dopados
com outras substancias, podem se assemelhar a metais na condugao.

100 bilhdes de neurbnios (células nervosas) que carrega-
mMos e que se comunicam entre si continuamente na estrutu-
ra mais complexa que conhecemos: o cérebro

Mais especificamente, essa comunicacdo, cuja natureza é
quimica, ocorre através de moléculas complexas chamadas
neurotransmissores, que também sao alvo de estudo
multidisciplinar da area de moléculas e superficies. Mais uma
vez, a descoberta de mecanismos gque envolvem a comunicagdo
nervosa rendeu o Nobel de fisiologia e medicina.

CERAMICAS E AGUA NO ESPACO. Resistente e impermeavel, a
ceramica tem vasta utilizagdo, tanto domeéstica quanto indus-
trial. Para obté-la, € necessario cozinhar a argila (um tipo de
barro retirado de depdsitos no solo), cuja consisténcia pasto-
sa permite que seja manipulada a vontade. Depois de molda-

Figura 4. Disposi¢cdo dos atomos de Mg (magnésio)

e O (oxigénio) na superficie de um catalisador

de oxido de magnésio (MgO). As esferas amarelas
representam o Mg, e as vermelhas representam oxigénio.
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\ 0\ da, a pega é colocada num for-
\0/ \ no para cozinhar, o que solidifi-
] ca 0 material e fixa sua forma.
(H O primeiro cozimento produz
uma ceramica ainda porosa. Para
torna-la impermeével, é neces-
sario vitrificar ou esmaltar sua su-
perficie, mergulhando a peca em
uma solucdo de certos 6xidos
metalicos em agua — e é para a pesquisa destas Ultimas subs-
tancias que o estudo multidisclplinar de moléculas e superfi-
cies da sua contribuicdo. Depois de secar, ela € submetida a
um segundo cozimento, que derrete o revestimento e o faz
aderir a ceramica (ver também nesta edicdo ‘A ciéncia e
tecnologia das bioceramicas’).

Porém, entre os fenémenos a que se dedica o estudo de
sistemas que envolvem moléculas e superficies, a catélise tal-
vez seja 0 de maior importancia para a industria, principalmen-
te para a producdo de compostos quimicos e de petroleo.

Os catalisadores sdo substancias que podem alterar a ve-
locidade de uma reagdo quimica e continuar imutaveis. Até
astronautas dependem de catalisadores, como a platina, para
produzir 4gua no espaco. A maioria dos carros modernos
utiliza um conversor catalitico, que transforma gases toxicos
naqueles menos prejudiciais ao meio ambiente e a satde
(figura 4).

Os beneficios das reac¢des cataliticas sdo bem representa-
dos pelos dados de que aproximadamente 90% de todos 0s
produtos quimicos sintéticos dependem de catalisadores, que
possibilitam a produgdo em grande escala de produtos para
uso diario, como gasolina e outras fontes de energia, fertili-
zantes, plasticos, detergentes, remédios e alguns alimentos.

De bolas de carbono a moléculas cerebrais, o estudo
multidisciplinar de sistemas envolvendo moléculas e super-
ficies se destaca pela vasta amplitude de campos em que
vem atuando. Por sua ampla aplicacdo industrial, bem
como por sua capacidade de desvendar fendbmenos de na-
tureza bdsica, ela ja nasceu com a principal caracteristica
que deve marcar a fisica, quimica e biologia deste novo
século: a multidisciplinaridade. [ |

COORDENADOR E UNICO COMPONENTE FIXQ

O Grupo de Moléculas e Superficies
utiliza 0 modelo de funcionamento de
universidades e centros de exceléncia
internacionais. Em nosso caso, 0 coor-
denador do grupo (Carlton A. Taft)

do CBPF.

€ 0 Unico componente fixo e membro

Colaboradores, po6s-doutorandos e
alunos de pos-graduacdo tém uma pre-
senca fisica variavel na instituicdo. Conta-

tos diarios, no entanto, sdo mantidos
através da Internet, e 0 acesso a pes-
quisa se da através de poderosas esta-
¢Oes de trabalho. Essa rotina é comple-
mentada por visitas periddicas ao CBPF.



